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Annotation. Molecular dynamics simulation of mixed UnCmNk carbonitride crystals with 
independent variation of the particle charges is carried out. The empirical interaction poten-
tials used for the simulation are obtained from the experimental characteristics of UC, UN, 
U2C3, U2N3, UC2, UN2 crystals, namely the parameters of the crystal lattice, the elastic moduli 
and the linear expansion coefficients. The relevance of varying the ion charges in the simula-
tions is demonstrated. 
 
Рассмотрена задача молекулярно-динамического моделирования кристаллов 
UnCm, UnNm, а также смешанных карбонитридов UnCmNk в приближении парных 
потенциалов взаимодействия с независимым варьированием зарядов частиц в 
процессе вычислительного эксперимента. Предложены эмпирические потенци-
алы взаимодействия всех пар ионов, восстановленные с использованием экспе-
риментальных характеристик кристаллов UC, UN, U2C3, U2N3, UC2, UN2: струк-
туры и параметров кристаллической решётки, модулей упругости, коэффициен-
тов линейного расширения. Полученный универсальный набор потенциалов поз-
волил количественно воспроизвести перечисленные характеристики кристаллов 
при молекулярно-динамическом моделировании. 
Проведено молекулярно-динамическое моделирование нанокристаллов UnCm, 
UnNm и UnCmNk, включавших от 2000 до 10000 частиц, в диапазоне температур от 
300 K до плавления. Определены зависимости постоянных решётки, модулей 
упругости, теплоёмкости, температуры плавления, объёмных и поверхностных 
энергий модельных кристаллов от состава и размера. Показана актуальность ва-
рьирования заряда ионов при расчёте характеристик рассмотренных кристаллов. 
Проведено сопоставление результатов моделирования с экспериментальными 
данными. 
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